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ПРОГНОЗИРОВАНИЕ ЛИПОФИЛЬНЫХ СВОЙСТВ 
ПРОИЗВОДНЫХ АДАМАНТАНА
Осипов А.Л., Трушина В.П.
В статье исследуются QSPR модели предсказания липофильности 
химических веществ семейства адамантанов. Исследование параметра 
липофильности осуществляется с помощью разработанных нелинейных 
моделей с использованием абсолютной энтропии. Проведены вычисли-
тельные эксперименты, показывающие высокую эффективность пред-
ложенных QSPR зависимостей.
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PREDICTION OF LIPOPHILIC PROPERTIES                       
OF ADAMANTANE DERIVATIVES
Osipov A.L., Trushina V.P.
The article explores QSPR models for predicting the lypophilicity of chem-
icals in the adamantane family. The study of the lypophilicity parameter is 
carried out using the developed nonlinear models using absolute entropy. Com-
putational experiments have been performed, showing the high efficiency of the 
proposed QSPR dependencies.
Ключевые слова: prediction; lipophilicity; absolute entropy; regression 
analysis; QSPR. 
Введение
Гидрофобные взаимодействия (липофильность) действуют в водной 
среде и имеют энтропийную природу. Поэтому изучение липофильности 
через абсолютную энтропию является весьма перспективным направ-
лением для производных адамантана, которые обладают ярко выражен-
ной биологической активностью. Актуальность статьи заключается в 
конструировании новых QSPR моделей для предсказания параметра ли-
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пофильности с учетом только одного фактора, а именно, абсолютной 
энтропии (S). 
Методы исследования
Методы исследований включают: хемоинформатику, корреляционную 
зависимость между структурой и лекарственными свойствами (QSPR); 
программирование; моделирование и прогнозирование.
Результаты исследования
В качестве экспериментальной выборки были взяты 24 химических 
вещества из семейства адамантанов [1, с. 133], представленные в таблице 
1 своими физико-химическими параметрами.
Таблица 1.
Выборка производных адамантана
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В работе [1, с. 134] представлена QSPR модель предсказания параме-
тра липофильности на основе фактора, связанного с абсолютной энтро-
пией log P = 10,29 – 0,038S + 0,00004S2. Параметры модели следующие: 
объем выборки n = 16; коэффициент детерминации R2 = 0,96; стандарт-
ная ошибка SD = 0,37; критерий Фишера F = 146,72. В этой работе вы-
явлено, что коэффициент в модели при S2 значим и находится в пределах 
[0,000033; 0,000048], причем сам коэффициент равен 0,0004 и не попадает 
в этот интервал. Скорее всего он равен 0,00004 и модель имеет вид log P = 
10,29 – 0,038S + 0,00004S2. Данная модель неэффективно предсказывает 
параметр липофильности для семейства адамантанов. Для первых десяти 
соединений она дает очень высокие показатели липофильности, например, 
для соединения с номером шесть, предсказанное значение липофильности 
оказалось равным 127,7819 (реальное значение равно 2,86). Для других 
девяти соединений предсказанные значения находились в интервале от 41 
до 120, хотя истинные значения липофильности были меньше 3,6.
В статье разработаны следующие QSPR значимые модели предсказа-
ния параметра липофильности, представленные в таблице 2.
Таблица 2.
Характеристики моделей для предсказания липофильности
Модель R2 F SD n
log P = 7,2131 – 0,02292S + 0,000022S2 для эле-
ментов выборки со значением энтропии S < 1000 0,566 7,179 0,284 14
log P = -40,1696 + 0,04375S + 0,000011S2 для эле-
ментов выборки со значением энтропии S < 1000 0,969 107,77 0,228 10
log P = 0,15897 * S0,3871 0,634 32,91 0,459 21
Первые две модели можно записать в следующем виде 
. Из анализа 
моделей видно, что стандартная ошибка у двух приведенных выше мо-
делей лучше, чем в работе [1, с. 134]. Для соединения с номером шесть 
прогнозное значение по моделям оказалось равным 2,56 и 3,156. Расчет 
по моделям проводился с помощью MS Excel и статистического пакета 
SPSS [2, с. 57].
Обсуждение
Предлагаемая методология на основе QSPR позволяет эффективно 
предсказывать липофильность для семейства адамантанов по достаточно 
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простым моделям. Представленные QSPR модели можно рекомендовать 
для практического использования. 
Заключение
Предложены модели для исследования взаимосвязи параметра липо-
фильности семейства адамантанов через их абсолютную энтропию. Про-
ведено сравнение полученных моделей с уже существующими подходами. 
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